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Показано, что оптические характе-
ристики несовершенного фотонного 
кристалла могут значительно менять-
ся за счет трансформации спектра 
фотонных мод, вызванной присутстви-
ем примесных слоев. Изучен спектр 
фотонных мод в модели неидеальной 
сверхрешетки — «одномерного кри-
сталла» с двумя элементами (слоя-
ми) в элементарной ячейке: первый 
слой — кремний, а второй — жидкий 
кристалл. Исследованы особенности 
зависимости ширины нижайшей за-
прещенной зоны от концентрации хао-
тически внедренных примесных слоев 
(в том числе плазмы) в такой системе.
Показано, что развитая на основе при-
ближения виртуального кристалла 
теория позволяет выполнять числен-
ный расчет концентрационной зави-
симости соответствующих оптических 
характеристик. Последнее обстоя-
тельство значительно расширяет воз-
можности моделирования подобных 
композитных материалов с заданными 
свойствами.
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Введение
В настоящее время доста-
точно интенсивно исследуют рас-
пространение электромагнитных 
волн в тонких пленках и слоистых 
кристаллических средах, в част-
ности в магнитных фотонных кри-
сталлах [1], композитных слоистых 
материалах на основе кремния и 
жидкого кристалла (ЖК) [2], а так-
же в сверхрешетках, содержащих 
плазменные слои [3]. Интерес к 
изучению подобных объектов обу-
словлен, с одной стороны, потреб-
ностью электроники в различных 
слоистых структурах с заданными 
свойствами, а с другой — достиже-
ниями технологии, позволяющими 
создавать тонкие пленки и перио-
дические структуры с контроли-
руемыми характеристиками.
Большое число работ посвя-
щено теоретическому и экспе-
риментальному исследованию 
экситонных возбуждений в ди-
электрических идеальных сверх-
решетках [4]. Логика дальнейшего 
развития теории слоистых струк-
тур требует рассмотрения более 
сложных систем — сверхрешеток 
с инородными (примесными) слоя-
ми, слоями с переменным составом 
и/или толщиной. Значительный 
интерес представляет исследова-
ние неидеальных сверхрешеток с 
произвольным числом примесных 
слоев. Изучение зависимости по-
ляритонного спектра от концен-
трации соответствующих дефек-
тов, позволяющее лучше понять, 
как оптические свойства таких 
систем зависят от концентрации 
примесных слоев, расширяет воз-
можности моделирования свойств 
неидеальных сверхрешеток, новых 
слоистых материалов с заданными 
характеристиками.
Метод, используемый для рас-
чета спектра поляритонных воз-
буждений, весьма схож с теми, ко-
торые используют в аналогичных 
расчетах других квазичастичных 
состояний (электронных, фонон-
ных и т. д.). Ниже использовано 
приближение виртуального кри-
сталла (ПВК) [5, 6]. Предложенное 
первоначально в работе [5] ПВК со-
стояло в замене точного одноэлек-
тронного потенциала (соответству-
ющего заданной конфигурации 
атомов сплава) его средним зна-
чением, взятым по всевозможным 
случайным конфигурациям. По 
схеме ПВК на основе теории псев-
допотенциала изучали [7], напри-
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мер, влияние композиционного беспорядка на оптоэ-
лектронные свойства GaAsxSb1−x. До сих пор при-
менение ПВК было ограничено микроскопическими 
расчетами спектров квазичастичных возбуждений в 
неупорядоченных системах [8]. Ниже оно использо-
вано для описания фотонных мод в макроскопически 
неоднородной среде. Математическая постановка 
задачи в обоих случаях сходна. В рамках этого при-
ближения конфигурационно зависимые параметры 
гамильтониана задачи заменяют их конфигурацион-
но усредненными значениями. Использование метода 
ПВК для описания трансформации спектра фотон-
ных мод в достаточно простой неидеальной сверх-
решетке — первый шаг на пути исследования несо-
вершенных систем. Изучение свойств спектра фо-
тонных мод и связанных с ним физических величин 
(плотности элементарных состояний возбуждения, 
характеристик нормальных электромагнитных волн 
и т. д.) более сложных систем требует применения и 
более сложных методов, таких, например, как метод 
когерентного потенциала [8] или метод усредненной 
Т−матрицы [9], и их многочисленных модификаций 
при решении конкретных проблем.
Цель работы — изучение спектра фотонных 
мод в модели неидеальной сверхрешетки — «одно-
мерного кристалла» с двумя элементами (слоями) 
в элементарной ячейке: первый слой — кремний, а 
второй — жидкий кристалл; а также исследование 
особенностей зависимости ширины нижайшей за-
прещенной зоны от концентрации хаотически вне-
дренных примесных слоев в такой системе.
Модель
Материальные тензоры, такие как диэлектри-
ческая ε∧(r) и магнитная µ∧(r) проницаемости, которые 
определяют оптические характеристики вещества, в 
условиях периодической среды должны удовлетво-










= ∑  — период сверхрешетки; σ — число слоев
в элементарной ячейке; aj — толщина слоев, перпен-
дикулярных к оси z. В координатном представлении 
тензоры ε∧ и µ∧ кристаллической сверхрешетки с про-




Здесь θ(z) — функция Хевисайда; n = ±1, ±2, …, ±n 
— номер ячейки одномерного кристалла; индекс 
α = 1, 2, …, σ — номер элемента ячейки. Если в рас-
сматриваемой неидеальной системе разупорядо-
чение связано с вариацией состава (а не толщины) 
примесных слоев, то конфигурационно зависимыми 
величинами являются тензоры ε∧nα и µ
∧
nα, а в случае 
вариации по толщине — конфигурационно зависи-
мые anα. Представим конфигурационно зависимые 
величины через случайные величины n
ν
αη  ( nναη = 1, 
если в узле (nα) кристаллической цепочки находится 
слой ν(α)−го сорта, n
ν





В рамках ПВК расчет спектра фотонных мод 
неидеальной сверхрешетки по аналогии с квазича-
стичным подходом осуществляют путем следую-
щей замены:  или anα → 〈aα〉 (угловые 
скобки обозначают процедуру конфигурационного 
усреднения).




   (4)
где Cαν(α) — концентрация примесного слоя ν(α)−го 










l и усредненные диэлектрическая 〈ε∧nα〉 и маг-




Если разупорядочение в неидеальной сверх-
решетке связано с вариацией толщины слоев (а не 
состава), то используют следующую процедуру 
конфигурационного усреднения: anα → aα{Cαν(α)}; 
d → d{Cαν(α)} (здесь Cαν(α) — концентрация слоев с 











вает» трансляционную симметрию кристалличе-
ской системы. «Приобретенная» трансляционная 
инвариантность одномерной цепочки позволяет в 
рассматриваемом случае неидеальной сверхрешетки 
представить уравнения Максвелла в предположе-
МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССОВ И МАТЕРИАЛОВ
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нии гармонической зависимости напряженностей 
(E, H) электромагнитного поля от времени. Следова-




K pf  напряженностей электрического и магнитного 




где β — произвольный планарный (в плоскости X0Y) 
волновой вектор; ez — орт оси z; K = (0,0,K) — бло-
ховский вектор. 
Система уравнений (6) определяет нормальные 
моды электромагнитных волн, распространяющихся 
в рассматриваемой «периодической» среде. В даль-
нейшем, подобно ранее рассмотренному в работах [10, 
11] случаю, полагаем, что значения K близки к значе−
ниям, определяемым условием Брэгга: , 
c2K2 ≈ ω2ε0. Этот случай соответствует резонансу 
между составляющими плоских волн ( , ),
E H
K pf  при 
p = 0, −1 в системе уравнений (6). После исключения 





где εl=0 ≡ ε(0), εl=−1 ≡ ε(−1). Полагая определитель си-
стемы (7) равным нулю, получим дисперсионное со-
отношение ω± = ω(K). Два корня ω± этого уравнения 
определяют границы спектральной зоны: при часто-
тах ω
−
(K) < ω < ω+(K) (запрещенная зона) корни — 
комплексные, электромагнитные волны — затухаю-
щие (брэгговское отражение), а частоты ω < ω
−
, ω > ω+ 
соответствуют распространяющимся волнам.
Результаты и их обсуждение
Для конкретизации результатов рассмотрим 
распространение электромагнитного излучения 
в несовершенной сверхрешетке: первый слой — 
кремний (ε1 = 11,7), а второй — жидкокристалли-
ческий (ε2 = 5,5), который считаем одноосным, εij =
= εxxδxiδjx + εyyδyiδjy + εzzδziδjz (очевидно, что для 
K || z zz−компоненты тензора ε∧ в конечных форму-
лах не фигурируют, а εxx = εyy ≡ ε). Концентрацию, 
толщину слоя и диэлектрическую проницаемость 
основного вещества (матрицы) в первой и второй 
подрешетках обозначим ( ) ( )1 11 1, ,C a  ( )11ε  и ( ) ( )1 12 2,C a , ( )12ε  
соответственно, а примеси — ( )2(2)1 1, ,C a ( )21ε  и ( ) ( )2 22 2,C a ,( )2
2ε .
Далее рассмотрим два случая.
1. Случайная замена слоев первой и второй 
подрешеток примесными слоями другого состава 
(и, следовательно, иной диэлектрической проницае-
мости). Несложные преобразования (с учетом |ε(−1)| =
= |ε(1)|) позволяют получить соотношения для по-





и соответствующие концентрационные зависимости
n±(C1
(2), C2(1)) (рис. 1) и ∆ω1/ω (рис. 2), где ∆ω1 = |ω+ − ω−| 
— нижайшая фотонная запрещенная зона, которая 





Рис. 1. Зависимости показателя преломления n± ≡ cK/ω± ком-
позитной сверхрешетки с чередующимися слоями крем-




(1) = 0,1, ε2
(2)/ε2
(1) = 0,2; б — ε1
(2)/ε1
(1) = 20, ε2
(2)/ε2









































Функции f1, f2 зависят от концентрации при-





Из рис. 2 видно, что при некоторых значениях 
параметров (в данном случае ε1
(2)/ε1
(1) = 0,1, ε2
(2)/ε2
(1) =
= 0,2) энергетическая щель ∆ω1 для определенных 
значений концентрации примесных слоев (при вы-
полнении соотношения ε1
(1)f1 = ε2
(1)f2) в исследуемой 
кремний/жидкокристаллической (Si/ЖК) сверх-
решетке обращается в нуль.
2. Исследование распространения электро-
магнитного возбуждения в фотонном кристалле 
с примесными слоями плазмы [3]. Для того, чтобы 
подробнее изучить этот случай, рассмотрим иссле-
дуемую 1D Si/ЖК−сверхрешетку с случайной ва-
риацией первой (Si) подрешетки по толщине, а второй 
(ЖК) по составу — в качестве примесных она содер-
жит плазменные слои. Таким образом, в этом слу-
чае переменные имеют следующий вид: C1(1), a1(1) ≡ a1, 
ε1
(1) ≡ ε1 и C2(1), a2(1) ≡ a2, ε2
(1) ≡ ε2, а примеси C1(2) ≡ CT, 
a1(2), ε1
(2) = 0 и C2(2) ≡ CC, a2(2) = 0, ε2
(2). Причем ε2
(2)(z) =
= 1 − ωe2(z)/ω2. В рассматриваемой модели плазмен-
ная частота ωe  удовлетворяет неравенству ωe << ω 
(столкновениями в плазме в этом случае можно пре-









sin2 21 ;T df f
−
= π π
2 1C C Cf C f= ;
3 .C Cf C≡  
При численном моделировании параметр p со-
ответствует средней объемной диэлектрической 
проницаемости плазмы 〈ε2(2)〉 = 0,9. Соответствующие 
концентрационные зависимости ∆ω1/ω даны на рис. 
3. Из сравнения рис. 2 и 3 видно, что, в отличие от 
неидеальной Si/ЖК−сверхрешетки (без плазменных 
слоев), в которой ∆ω1 обращается в нуль при ε1(1)f1 =
= ε2
(1)f2, в случае сверхрешетки с внедренными слу-
чайным образом плазменными слоями концентра-
ционная зависимость иная: ∆ω1 ни при каких пара-
метрах в нуль не обращается. Такая свехрешетка не 
может служит, например, фильтром.
Рис. 2. Зависимости относительной ширины нижайшей за-
прещенной фотонной зоны ∆ω1/ω исследуемой сверхре-
шетки от концентрации примесных слоев:
a — ε1
(2)/ε1
(1) = 0,1, ε2
(2)/ε2
(1) = 0,2; б — ε1
(2)/ε1
(1) = 20, ε2
(2)/ε2
(1) = 0,2; 
a1/a2 = 1
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Заключение
Показано, что оптические характеристики не-
совершенной сверхрешетки могут быть значительно 
изменены за счет трансформации ее поляритонного 
спектра, вызванной присутствием примесных сло-
ев. Развита теория, которая является базовой для 
феноменологического описания широкого класса 
оптических процессов в неидеальных «многослойни-
ках». Приведены формулы, позволяющие выполнять 
численный расчет концентрационной зависимости 
соответствующих оптических характеристик. При 
изучении процессов распространения электромаг-
нитных волн в рассматриваемых средах важными 
исследуемыми величинами являются показатели 
преломления, ширина фотонной щели и опреде-
ляемые ими измеряемые параметры (например, ко-
эффициент прохождения света). Установлено, что 
для рассмотренных бинарных систем характер кон-
центрационной зависимости различен в различных 
интервалах концентраций. В случае неидеальных 
«многослойников» с большим числом подрешеток 
и компонент инородных слоев можно получить 
еще большее многообразие в поведении показателя 
преломления и величины щели. Последнее обстоя-
тельство значительно расширяет возможности мо-
делирования подобных композитных материалов с 
заданными свойствами.
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Рис. 3. Концентрационные зависимости неидеальной Si/ЖК−
сверхрешетки, содержащей плазменные примесные слои 
в ЖК−подрешетке:
1 — поверхность для случая a1/a2 = 0,1 и a1
(2)/a2 = 0,5; 
2 — a1/a2 = 0,5 и a1
(2)/a2 = 0,1
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